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[]
Mitjançant tècniques experimentals i informàtiques, els autors d'aquest treball van analitzar l'eficiència d'alguns
grups de molècules, derivades de compostos de pirazol, usades com a precatalitzadors en els processos de síntesis
orgàniques realitzats amb la reacció de Heck.
[]
[]
Figura 1. Els lligands piridilpirazole s'han fet servir com pre-catalitzadors en la reacció de Heck entre halurs de fenil i acrilat de tert-butil.
[]
[]
Alguns complexes amb fórmula [PdCl2(L)], on L és un lligand piridilpirazole (Figura 1), s'han fet servir com pre-catalitzadors
en la reacció de Heck entre halurs de fenil i acrilat de tert-butil. La reacció de Heck és una de les reaccions que més utilitzen
complexos de Pd(II) com a catalitzadors en síntesis orgàniques [i, ii, iii].
[]
En aquest treball s'utilitzen lligands pirazòlics amb diferents substituents en la posició N1 de l'anell de la pirazole. La síntesi
i caracterització d'alguns lligands derivats del piridilpirazole amb diferents substituents en les posicions 3, 5 de l'anell de la
pirazole han estat descrits a la bibliografia [iv, v, vi], i les reaccions d'alguns d'aquests lligands amb Pd(II) s'han estudiat en el
nostre laboratori [vii, viii, ix]. El problema més comú en la Química de Coordinació dels lligands piridilpirazole a ions metàl·lics,
és la baixa solubilitat d'aquests complexos en dissolvents orgànics. La solubilitat augmenta si s'incorporen grups alquil o
hidroxialquil en la posició N1 de l'anell de pirazole. En altres articles publicats recentment, nosaltres hem descrit la síntesi i
caracterització d'alguns lligands derivats del N-alquil-3,5-pirazole amb grups etil, octil i hidroxietil en la posició N1, i a més hem
estudiat la seva reactivitat amb Pd(II).
[]
En els estudis catalítics els millors resultats es van obtenir quan el substituent conté el grup hidroxil (Figura 2) ja que els
complexos corresponents donen molt bon resultats com catalitzadors en les reaccions de Heck amb clorobenzè com halur
aromàtic. Estudis teòrics han confirmat que la presència de un grup OH en el substituent de N1 afavoreix la dissociació de
l'enllaç Pd-X, ja que estabilitza el complex catiònic i termodinàmicament s'afavoreix el procés en absència de molècules de
dissolvent coordinades.
Anàlisi de molècules molt eficients per millorar la síntesis orgànica
© 2011 Universitat Autònoma de Barcelona - Tots els drets reservats
[]
Figura 2. En els estudis catalítics els millors resultats es van obtenir quan el substituent conté el grup hidroxil.
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